Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 94, ćżŕ. 3, ś. 220 { 223 cfl 2011 č. 10 ăćčşśšă

Ĺğşůěŋĺě ăšőňŋőľ ĺ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ăňőřťŋőčő ŋĺšřĺďă łřěňŋĺ£ ĺ ďěťěłšőć ć ŋěň

Ś. Ś. Ŋěłřăÿěćĺů, Ă. Ć. Ÿăŕőÿŋĺłőć, Ć. Ă. Čřĺűěŋłő

Ĺŋśšĺšşš ťĺğĺłĺ ŕőńşŕřőćőďŋĺłőć Śĺąĺřśłőčő őšď. ŘĂŊ, 630090 Ŋőćőśĺąĺřśł, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 8 ĺ¿ń£ 2010 č.

Ŕőśńě ŕěřěřăąőšłĺ 6 ĺ¿ŋ£ 2011 č.

Ś ŕőňőźĳ¿ ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ Łăř-Ŕăřĺŋěńńő ňěšőďőň őţńăęďěŋĺ£ ĺğ řăśŕńăćă śňőďěńĺřőćăŋă śšřşłšşřă ăňőřťŋőčő ŋĺšřĺďă łřěňŋĺ£. Ćż£ćńěŋő ŋěśłőńĳłő šĺŕőć łőőřďĺŋăűĺĺ ďěťěłšőć Si{Si. Őąŋăřşęěŋő, ůšő ŕőňĺňő \őążůŋżţ" Si{Si-ść£ğěľ, ć ăňőřťŋőľ śšřşłšşřě ŕřĺśşšśšćşěš ğŋăůĺšěńĳŋőě łőńĺůěśšćő ďćőľŋżţ Si{Si ść£ğěľ (Si{Si{Si ďěťěłšőć).

Ć ŋăśšő£źěě ćřěň£ řăğřăąăšżćăěšś£ ‚ash-ŕăň£šĳ ŋă őśŋőćě ŋĺšřĺďă łřěňŋĺ£. Ć őśŋőćě ŕřĺŋűĺŕă ďěľśšćĺ£ ¡šőčő ćĺďă ğăŕőňĺŋă¿źĺţ şśšřőľśšć ńěęĺš ¡ťťěłš ŕăň£šĺ ŋĺšřĺďă łřěňŋĺ£ { ěčő śŕőśőąŋőśšĳ ğăţćăšżćăšĳ ĺ şďěřęĺćăšĳ ć šěůěŋĺě ďńĺšěńĳŋőčő ćřěňěŋĺ ŋőśĺšěńĺ ğăř£ďă ŋă ńőćşÿłăţ. Ŕřĺřőďă ńőćşÿěł, őšćěšśšćěŋŋżţ ğă ¡ťťěłš ŕăň£šĺ ć ŋĺšřĺďě łřěňŋĺ£, ďő śĺţ ŕőř őśšăěšś£ ŋěćż£śŋěŋŋőľ. Őďŋőľ ĺğ čĺŕőšěğ, őąž£śŋ£¿źĺţ ŕřĺřőďş ńőćşÿěł, £ćń£ěšś£ ňőďěńĳ, ŕřěďńăčă¿źă£ Si{Si ść£ğĳ ć łăůěśšćě űěŋšřă ğăţćăšă ¡ńěłšřőŋőć ĺ ďżřőł. Ć ŕőńĳğş ¡šőľ ňőďěńĺ čőćőřĺš, ŋăŕřĺňěř, ŕőćżÿěŋĺě łőŋűěŋšřăűĺĺ ńőćşÿěł ŕřĺ őąőčăźěŋĺĺ Si_3N_4 łřěňŋĺěň [1].

Řăŋěě [2] ć łăůěśšćě ňőďěńĺ Si{Si-ść£ğĺ ŋăňĺ ążńă ŕřěďńőęěŋă ćăłăŋśĺ£ ăğőšă ć łřĺśšăńńĺůěśłőň β- Si_3N_4, ŋăśżźěŋŋă£ ćőďőřőďőň. Ŋěőąţőďĺňőśšĳ ććěďěŋĺ£ ć ňőďěńĺřşěňżľ ďěťěłš ăšőňă ćőďőřőďă őąž- £śŋ£ńăśĳ ŋăńĺůĺěň ŋěśŕăřěŋŋőčő ¡ńěłšřőŋă ş šřěšĳěčő ăšőňă łřěňŋĺ£, ŋě şůăśšćş¿źěčő ć ťőřňĺřőćăŋĺĺ ść£ğĺ Si{Si. Ŕăśśĺćăűĺ£ ăšőňőň ćőďőřőďă ŕőğćőń£ńă ŋăśżšĺšĳ őąőřćăŋŋş¿ ść£ğĳ. Ďăńĳŋěľÿĺě řăśůěšż ŕőłăğăńĺ, ůšő śőğďăŋŋżľ ďěťěłš ňőęěš £ćń£šĳś£ űěŋšřőň ğăţćăšă łăł ďń£ ¡ńěłšřőŋőć, šăł ĺ ďń£ ďżřőł ś ¡ŋěřčĺ£ňĺ ńőłăńĺğăűĺĺ ´E_e = 1.8 ¡Ć, ´E_h = 0.9 ¡Ć. İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋőě ğŋăůěŋĺě čńşąĺŋż ńőćşÿłĺ śőśšăćń£ěš 1.5 ¡Ć łăł ďń£ ¡ńěłšřőŋőć, šăł ĺ ďń£ ďżřőł [3]. Őšńĺůĺě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ďăŋŋżţ őš šěőřěšĺůěśłĺţ řăśůěšőć ňőęěš ążšĳ őąşśńőćńěŋő, ć ůăśšŋőśšĺ, ŋěśőćěřÿěŋśšćőň ňőďěńĺ ńőćşÿłĺ.

Ć śšěţĺőňěšřĺůěśłőň ŋĺšřĺďě łřěňŋĺ£ ăšőň łřěňŋĺ£ łőőřďĺŋĺřőćăŋ ůěšżřĳň£ ăšőňăňĺ ăğőšă, ă ăšőň ăğőšă ĺňěěš ŕő šřĺ ść£ğĺ ś ăšőňăňĺ łřěňŋĺ£. İšőš ťăłš ć ŕřĺŋűĺŕě ŋě ŕőğćőń£ěš ŕřőăŋăńĺğĺřőćăšĳ \ůĺśšş¿" Si{Si-ść£ğĳ, śőğďăćă£ ďěťěłš ć łřĺśšăńńĺůěśłőľ £ůěľłě. Űěńĳ¿ ŋăśšő£źěľ řăąőšż £ćń£ěšś£ ŕőńşůěŋĺě ąőńěě ďőśšőćěřŋőľ ĺŋťőřňăűĺĺ ő śšřşłšşřě ĺ šĺŕăţ ďěťěłšőć Si{Si ć ăňőřťŋőň ŋĺšřĺďě łřěňŋĺ£ ŕşšěň ŕřőćěďěŋĺ£ ůĺśńěŋŋőčő ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ěčő ăšőňŋőľ ĺ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ňěšőďőň ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ.

Ďőśšőĺŋśšćő šăłőčő ňěšőďă řăśśňőšřěŋĺ£ ăšőňŋőľ śšřşłšşřż ŋĺšřĺďă łřěňŋĺ£ śőśšőĺš ć őšśşšśšćĺĺ ŋěőąţőďĺňőśšĺ \ĺśłşśśšćěŋŋőčő" śőğďăŋĺ£ ďěťěłšőć, łőšőřżţ ć řěăńĳŋżţ őąřăğűăţ ňőęěš ĺ ŋě ążšĳ. Ňőďěńĺřőćăŋĺě ăňőřťŋőľ ťăğż ŋĺšřĺďă łřěňŋĺ£ ŕőğćőń£ěš ćż£śŋĺšĳ śšăšĺśšĺłş, ćěřő£šŋőśšĳ őąřăğőćăŋĺ£ šőčő ĺńĺ ĺŋőčő ďěťěłšă ĺ ć ďăńĳŋěľÿěň ĺğşůĺšĳ ćőğňőęŋőśšĳ ńőłăńĺğăűĺĺ ŋőśĺšěńěľ ŋă łăęďżľ ĺğ ŕőńşůěŋŋżţ ćĺďőć ďěťěłšőć, ŋě ŕřĺć£ğżćă£śĳ ŋĺ ł łăłőľ ęěśšłőľ, ğăřăŋěě őŕřěďěńěŋŋőľ ňőďěńĺ Si{ Si-ść£ğĺ.

Śšőĺš őšňěšĺšĳ, ůšő, ŋěśňőšř£ ŋă ąőńĳÿőě łőńĺůěśšćő řăąőš, ŕőść£źěŋŋżţ ŕřĺřőďě ńőćşÿěł ć ŋĺšřĺďě łřěňŋĺ£, řăŋěě ŋĺłěň ŋě ŕřőćőďĺńőśĳ ĺśśńěďőćăŋĺ£ ďěťěłšőć, őšćěšśšćěŋŋżţ ğă ¡ťťěłš ŕăň£- šĺ, ŕşšěň ĺţ ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ć ăňőřťŋőľ ťăğě ŋĺšřĺďă łřěňŋĺ£. Ć őśŋőćŋőň ćśě šěőřěšĺůěśłĺě ĺśśńěďőćăŋĺ£ ążńĺ ŋăŕřăćńěŋż ŋă ĺğşůěŋĺě ďěťěłšőć, ńĺąő \ćřşůŋş¿" śőğďăŋŋżţ łńăśšěřŋżň ňěšőďőň, ńĺąő śčěŋěřĺřőćăŋŋżţ ćŋşšřĺ łřĺśšăńńĺůěśłőľ śšřşłšşřż. Ć ŕőďăćń£¿źěň ęě ąőńĳÿĺŋśšćě śšăšěľ, ŕőść£źěŋŋżţ ňőďěńĺřőćăŋĺ¿ ăňőřťŋőčő ŋĺšřĺďă łřěňŋĺ£, ĺśśńěďş¿šś£ őąžěňŋżě śćőľśšćă ăňőřťŋőľ śšřşłšşřż: ŕńőšŋőśšĳ śőśšő£ŋĺľ, řăďĺăńĳŋă£ ťşŋłűĺ£ řăśŕřěďěńěŋĺ£ (ŘŤŘ), ďĺ¡ńěłšřĺůěśłă£ ŕřőŋĺűăěňőśšĳ, řěŋščěŋőćśłĺě ĺ řăňăŋőćśłĺě śŕěłšřż ĺ š.ď. Ŋĺ ć őďŋőľ ĺğ ¡šĺţ řăąőš ăćšőřż ŋě śšăćĺńĺ űěńĳ¿ ĺśśńěďőćăŋĺě šĺŕőć ćőğŋĺłă¿źĺţ ć ăňőřťŋőň ŋĺšřĺďě ďěťěłšőć. Ć šő ęě ćřěň£ ćż£śŋěŋĺě ăšőňŋőľ śšřşłšşřż ďěťěłšőć, őšćěšśšćěŋŋżţ ğă ğăţćăš ğăř£- ďă, £ćń£ěšś£ łń¿ůěćżň ć ćőŕřőśě ćż£śŋěŋĺ£ ŕřĺřőďż ńőćşÿěł (memory traps) ć ŋĺšřĺďě łřěňŋĺ£. Ć ďăŋŋőľ řăąőšě ćŕěřćżě ŕřěďŕřĺŋ£šă ŕőŕżšłă őąŋă-

220 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 3 { 4 2011 řşęĺšĳ ďěťěłšż ŋă őśŋőćě Si{Si-ść£ğĺ ć ăňőřťŋőľ śšřşłšşřě ŋĺšřĺďă łřěňŋĺ£ ĺ łńăśśĺťĺűĺřőćăšĳ ĺţ ĺğ ŕěřćżţ ŕřĺŋűĺŕőć.

Ňőďěńĺřőćăŋĺě ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ďěťěłšőć ŕřőćőďĺńőśĳ ŕřĺ ŕőňőźĺ ŕăłěšă łćăŋšőćőţĺňĺůěśłőčő ňőďěńĺřőćăŋĺ£ Quantum-Espresso [4, 5]. Őŕšĺňĺğăűĺ£ čěőňěšřĺĺ ĺ śőğďăŋĺě ăňőřťŋőľ ăšőňŋőľ śšřşłšşřż ĺğ łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłĺ ŋĺšřĺďă łřěňŋĺ£ ŕřőćőďĺńĺśĳ ć ŕřőčřăňňŋőň ŕăłěšě ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ Łăř-Ŕăřĺŋěńńő CPMD [6]. Řăśůěšż ŕřőĺğćőďĺńĺśĳ ŋă őśŋőćě łćăŋšőćőţĺňĺůěśłőčő ŋě¡ňŕĺřĺůěśłőčő ňěšőďă Ţő¡ŋąěřčă{Łőŋă{Ÿěňă (šěőřĺ£ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ) ĺ ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ Łăř-Ŕăřĺŋěńńő. Ć řăśůěšăţ ĺśŕőńĳğőćăńĺśĳ őąňěŋŋőłőřřěń£űĺőŋŋżľ ťşŋłűĺőŋăń ć ŕřĺąńĺęěŋĺĺ LDA, ă šăłęě ŕśěćďőŕőšěŋűĺăńż ďń£ ăšőňőć łřěňŋĺ£ ĺ ăğőšă šĺŕă Ultrasoft vanderbilt. İŋěřčĺ£ őšśěůłĺ ŕńőśłĺţ ćőńŋ (cut-o¸ energy) ćżąĺřăńăśĳ ĺğ řăśůěšă śţőďĺňőśšĺ ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ 0.001 Ry/ăšőň ĺ śőśšăćĺńă 40 Ry.

Ć ďăŋŋőľ řăąőšě ăňőřťŋă£ ťăğă ŋĺšřĺďă łřěňŋĺ£ ŕőńşůăńăśĳ ŕşšěň řăśŕńăćńěŋĺ£ łřĺśšăńńĺůěśłőľ śşŕěř£ůěľłĺ ś ŕőśńěďş¿źĺň ěě őţńăęďěŋĺěň. Ŕěřćżň ÿăčőň ŕőńşůěŋĺ£ ăňőřťŋőľ śšřşłšşřż ążńő ŕńăćńěŋĺě łřĺśšăńńĺůěśłőľ 336-ăšőňŋőľ £ůěľłĺ α-Si_3N_4. Ďń£ şśłőřěŋĺ£ ŕřőűěśśă řăğşŕőř£ďőůěŋĺ£ łřĺśšăńńĺůěśłőľ ăšőňŋőľ śšřşłšşřż ŕřĺ ŕńăćńěŋĺĺ ążńă ćżąřăŋă šěňŕěřăšşřă 6000 K. Ŕńăćńěŋĺě ŕřőćőďĺńőśĳ ďő šěţ ŕőř, ŕőłă ŋě ŋăąń¿ďăńőśĳ ŕőńŋőčő řăğřşÿěŋĺ£ łřĺśšăńńĺůěśłőľ śšřşłšşřż.

Ďń£ őţńăęďěŋĺ£ řăśŕńăćă ążńő ŕőśńěďőćăšěńĳŋő ĺśŕřőąőćăŋő ŋěśłőńĳłő śŕőśőąőć. Śăňżň ŕřőśšżň ĺ őůěćĺďŋżň śŕőśőąőň őţńăęďěŋĺ£ śšřşłšşřż, ŕőńşůěŋŋőľ ŕőśńě řăśŕńăćńěŋĺ£ łřĺśšăńńă, £ćń£ěšś£ őŕšĺňĺğăűĺ£ čěőňěšřĺĺ ćżśőłőšěňŕěřăšşřŋőčő řăśŕńăćă. Őŕšĺňĺğăűĺ£ čěőňěšřĺĺ ŕřőćőďĺńăśĳ śő śńěďş- ¿źĺň łřĺšěřĺěň: ŕřőűěďşřă őŕšĺňĺğăűĺĺ čěőňěšřĺĺ (ňĺŋĺňĺğăűĺĺ śĺń) śůĺšăńăśĳ őłőŋůěŋŋőľ, łőčďă ćśě šřĺ ŕřőěłűĺĺ śĺńż, ďěľśšćş¿źěľ ŋă łăęďżľ ĺğ ăšőňőć, ďőśšĺčăńĺ ćěńĺůĺŋż < 10�^3 ăšőňŋżţ ěďĺŋĺű śĺńż (Ry/Bohr). Ŕřĺ ¡šőň śšřşłšşřă ŕőŕăďăěš ć ąńĺęăľÿĺľ ńőłăńĳŋżľ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺľ ňĺŋĺňşň, ůšő śőőšćěšśšćşěš ňčŋőćěŋŋőľ ğăłăńłě řăśŕńăćă. Ďőśšőĺŋśšćőň šăłőčő ňěšőďă £ćń£ěšś£ ążśšřőšă ŕőńşůěŋĺ£ řăğşŕőř£ďőůěŋŋőľ śšřşłšşřż. Čńăćŋżľ ęě ěčő ŋěďőśšăšőł { ąőńĳÿă£ łőŋűěŋšřăűĺ£ ďěťěłšőć, őśšăćÿĺţś£ ŕőśńě řăğřşÿěŋĺ£ łřĺśšăńńă. Ăŋăńĺğ čřăťĺłă ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ŕőłăğăń, ůšő ¡šĺ ďěťěłšż ďă¿š ğŋăůĺšěńĳŋżľ ćłńăď ć ťőřňĺřőćăŋĺě śőśšő£ŋĺľ ć őąńăśšĺ ŕřěďŕőńăčăěňőľ ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż. §ćŋő ćżřăęěŋŋőľ ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ źěńĺ ŋě ŋăąń¿ďăěšś£ ćőőąźě.

Ć řěğşńĳšăšě ążńő řěÿěŋő ŕřőćőďĺšĳ ŕńăćńěŋĺě łřĺśšăńńă ŕřĺ ňĺŋĺňăńĳŋő ćőğňőęŋőľ šěňŕěřăšşřě, ŕřĺ łőšőřőľ ğă ćřěň£, ŋěőąţőďĺňőě ďń£ řăğřşÿěŋĺ£ łřĺśšăńńĺůěśłőľ śšřşłšşřż, ŋě şśŕěćăěš ŕőšěř£šĳś£ ąńĺęŋĺľ ŕőř£ďőł. İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋă£ šěňŕěřăšşřă ŕńăćńěŋĺ£ łřĺśšăńńĺůěśłőčő ŋĺšřĺďă łřěňŋĺ£

¸ 2100 K. Ć ŋăÿěň řăśůěšě ŋăľďěŋŋă£ ŕőřőčőćă£ šěň-

ŕěřăšşřă őłăğăńăśĳ śşźěśšćěŋŋő ąőńĳÿě ¸ 4000 K). İšő őąž£śŋ£ěšś£, ćő-ŕěřćżţ, őšśşšśšćĺěň ć řăśśůĺšżćăěňőľ śšřşłšşřě ďěťěłšőć, łőšőřżě şśłőř£¿š ŕńăćńěŋĺě ć řěăńĳŋżţ śšřşłšşřăţ, ă ćő-ćšőřżţ, ňăńżň ćřěňěŋěň ŋăąń¿ďěŋĺ£ ğă ňőďěńĺřşěňőľ śšřşłšşřőľ (ŕřĺ ňěŋĳÿěľ šěňŕěřăšşřě ŕńăćńěŋĺě šőęě ŕřőĺśţőďĺńő ąż, ŋő ğă ąőńĳÿěě ćřěň£). Ŋă řĺś. 1 ŕő-

Řĺś. 1. ŘŤŘ (a) ĺ ŕőńŋă£ ŕńőšŋőśšĳ śőśšő£ŋĺľ (b) ďń£ ăňőřťŋőľ śšřşłšşřż, ŕőńşůěŋŋőľ őŕšĺňĺğăűĺěľ čěőňěšřĺĺ řăśŕńăćă (ŕńăćńěŋĺě ŕřĺ ŕőřőčőćőľ šěňŕěřăšş- řě) łăğăŋż ŘŤŘ ĺ ŕńőšŋőśšĳ śőśšő£ŋĺľ śšřşłšşřż, ŕőńşůěŋŋőľ šăłĺň őąřăğőň.

Ňőęŋő ğăňěšĺšĳ, ůšő ć ŕőńşůěŋŋőľ śšřşłšşřě ŋăąń¿ďăěšś£ ňăńă£ łőŋűěŋšřăűĺ£ ďěťěłšőć (ŋěąőńĳÿőľ ŕĺł, ŕőř£ďłă 1 ăšőňŋőčő ŕřőűěŋšă, ć ŘŤŘ ć řăľőŋě

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 3 { 4 2011

222 Ś. Ś. Ŋěłřăÿěćĺů, Ă. Ć. Ÿăŕőÿŋĺłőć, Ć. Ă. Čřĺűěŋłő

1.4 A, śőőšćěšśšćş¿źĺľ N{N ść£ğ£ň), ă šăłęě ŕő£ćń£ěšś£ £ćŋő ćżřăęěŋŋă£ ğăŕřěźěŋŋă£ ğőŋă ¸ 1.5 ¡Ć. Ĺśţőď£ ĺğ ŕőńşůěŋŋżţ řěğşńĳšăšőć őŕĺśăŋŋżľ ćżÿě ňěšőď ążń ćżąřăŋ ć łăůěśšćě őśŋőćŋőčő ňěšőďă ŕőńşůěŋĺ£ ăňőřťŋőľ ťăğż ďń£ ćśěţ ŕőśńěďş¿źĺţ śšřşłšşř.

Ďń£ ĺğşůěŋĺ£ ďěťěłšőć, ść£ğăŋŋżţ ś ĺğążšłőň łřěňŋĺ£, ążńő śőğďăŋő ŋěśłőńĳłő őąřăğűőć ăňőřťŋőčő ŋĺšřĺďă łřěňŋĺ£ ĺğ 336-ăšőňŋőľ £ůěľłĺ łřĺśšăńńĺůěśłőčő α-Si_3N_4 ś őďŋőľ ćăłăŋśĺěľ ăğőšă. Ŕőńşůěŋŋżě šăłĺň őąřăğőň śšřşłšşřż śőśšăćş őšćěůă¿š SiN_{1:32} (śšěţĺőňěšřĺůěśłĺľ śőśšăć SiN_{1:33}), ůšő śőőšćěšśšćşěš őąőčăźěŋĺ¿ łřěňŋĺěň ŕőř£ďłă őďŋőčő ăšőňŋőčő ŕřőűěŋšă. Čřăťĺłĺ ŕăřŋőľ ťşŋłűĺĺ řăśŕřěďěńěŋĺ£ ďń£ řăśśšő£ŋĺľ Si{Si ĺ N{N ŕřĺćěďěŋż ŋă řĺś. 2.

Řĺś. 2. ŘŤŘ, ŔŤŘ ďń£ řăśśšő£ŋĺľ Si{N, Si{Si ĺ N{N ć ŕőńşůěŋŋżţ ăňőřťŋżţ śšřşłšşřăţ

Ŕő şÿĺřěŋĺ¿ śőőšćěšśšćş¿źĺţ ŕĺłőć ňőęŋő śďěńăšĳ ćżćőď ő šőň, ůšő ďń£ ćśěţ řăśśšő£ŋĺľ ŕőśńě ŕěřěţőďă łřĺśšăńń{ăňőřť ŕřőĺśţőďĺš ğŋăůĺšěńĳŋőě şćěńĺůěŋĺě řăğąřőśă ďńĺŋ ść£ğěľ, ă šăłęě ňěęăšőňŋżţ řăśśšő£ŋĺľ ćő ćšőřőľ ĺ śńěďş¿źĺţ łőőřďĺŋăűĺőŋŋżţ śťěřăţ. Łřőňě šőčő, ŕőňĺňő şćěńĺůěŋĺ£ ďĺśŕěřśĺĺ ďńĺŋ ść£ğěľ ĺ ňěęăšőňŋżţ řăśśšő£ŋĺľ, ŕřőĺśţőďĺš řőśš ĺţ śřěďŋěľ ćěńĺůĺŋż (śďćĺč ŕĺłőć ŋă čřăťĺłăţ ŕăřŋőľ ťşŋłűĺĺ řăśŕřěďěńěŋĺ£ (ŔŤŘ) Si{N ĺ Si{Si ć śšőřőŋş şćěńĺůěŋĺ£). İšő ć ŕřĺŋűĺŕě śőőšćěšśšćşěš ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ŋăąń¿ďăěňőňş şňěŋĳÿěŋĺ¿ ŕńőšŋőśšĺ łřĺśšăńńĺůěśłőľ ăšőňŋőľ śšřşłšşřż ŕřĺ ěě řăğşŕőř£ďőůěŋĺĺ.

Ĺğ ¡šĺţ ęě čřăťĺłőć śńěďşěš ŋăńĺůĺě ŋěąőńĳÿőčő ůĺśńă ďěťěłšőć (ŕĺł ć őąńăśšĺ 2.5 A ďń£ ść£ğĺ Si{ Si, śńĺćÿĺľś£ ś ŕĺłőň, śőőšćěšśšćş¿źĺň řăśśšő£- ŋĺ¿ Si{Si ćő ćšőřőľ łőőřďĺŋăűĺőŋŋőľ śťěřě, ă šăłęě ŕĺł ć őąńăśšĺ 1.6 A ďń£ N{N ść£ğěľ).

Łăł şęě ążńő śłăğăŋő, ŕřĺ ĺğşůěŋĺĺ ńőćşÿěł ŋőśĺšěńěľ ğăř£ďă ŋăś ć ŕěřćş¿ őůěřěďĳ ĺŋšěřěśş¿š ďěťěłšż, ść£ğăŋŋżě ś ĺğążšłőň łřěňŋĺ£. Šăłĺň ďěťěłšőň ňőęěš ążšĳ ńĺąő Si{Si-ść£ğĳ, ńĺąő őďĺŋőůŋżľ ăšőň łřěňŋĺ£ ś ŋăřşÿěŋŋőľ łőőřďĺŋăűĺěľ (ŋěśŕăřěŋŋżň ¡ńěłšřőŋőň). Ŕőśńěďŋĺľ ďěťěłš ŕřěďńăčăńś£ ć łăůěśšćě ńőćşÿłĺ, ć ůăśšŋőśšĺ, ć řăąőšě [7]. Őďŋăłő ć őąřăğűăţ ś łőńĺůěśšćőň ŋěďőłőőřďĺŋĺřőćăŋŋżţ ăšőňőć łřěňŋĺ£, śőőšćěšśšćş¿źĺň łőŋűěŋšřăűĺĺ ńőćşÿěł ć ŋĺšřĺďě łřěňŋĺ£, ďőńęěŋ ŋăąń¿- ďăšĳś£ śĺčŋăń İŔŘ. Šěň ŋě ňěŋěě ¡łśŕěřĺňěŋšż ŕő İŔŘ ŋě ŕőłăğăńĺ ŋăńĺůĺ£ śĺčŋăńă. Šăłĺň őąřăğőň, ŕřěďśšăćń£ěšś£ řăğşňŋżň śőśřěďőšőůĺšĳ şśĺńĺ£ ŋă ĺğşůěŋĺĺ ĺ łńăśśĺťĺłăűĺĺ ďĺăňăčŋĺšŋżţ ść£ğěľ Si{ Si ć łăůěśšćě ďěťěłšă, őšćěšśšćěŋŋőčő ğă ¡ťťěłš ŕăň£šĺ ć Si_3N_4.

Ŕőĺśł ĺ łńăśśĺťĺłăűĺ£ ďěťěłšőć Si{Si ć ŕőńşůěŋŋżţ śšřşłšşřăţ ŕřőĺğćőďĺńĺśĳ śńěďş¿źĺň őąřăğőň. Ść£ğĳ¿ Si{Si śůĺšăńăśĳ ń¿ąă£ ŕăřă ăšőňőć łřěňŋĺ£, řăśśšő£ŋĺě ňěęďş łőšőřżňĺ ŋě ŕřěćżÿăńő 2.5 A (řăśśšő£ŋĺě Si{Si ćő ćšőřőľ łőőřďĺŋăűĺőŋŋőľ śťěřě ąěğďěťěłšŋőľ śšřşłšşřż śőśšăćń£ěš ćěńĺůĺŋş

¸ 3.1 A). Őąőśŋőćăŋĺě ¡šőčő ğŋăůěŋĺ£ ŕőřőčă ďńĺŋż

ść£ğĺ ąşďěš ŕřĺćěďěŋő ďăńěě. Ďń£ łăęďőčő ĺğ ăšőňőć łřěňŋĺ£, ćţőď£źĺţ ć śőśšăć Si{Si-ść£ğĺ, ŕřőćőďĺńś£ ŕőĺśł ąńĺęăľÿĺţ śőśěďěľ ć ŕěřćőľ łőőřďĺŋăűĺőŋŋőľ śťěřě, (łăł ăšőňőć łřěňŋĺ£, šăł ĺ ăšőňőć ăğőšă). Ďń£ ďńĺŋż ść£ğĺ Si{N ążńő ŕřĺŋ£šő ŕőřőčőćőě ğŋăůěŋĺě 2.1 A (ďńĺŋă Si{N-ść£ğĺ ć łřĺśšăńńě

¸ 1.7 A). Šăłĺň őąřăğőň, šĺŕ ďěťěłšă Si{Si őďŋőğŋăů-

ŋő ţăřăłšěřĺğőćăńś£ ďćşň£ ăšőňăňĺ łřěňŋĺ£, ťőřňĺřş¿źĺňĺ Si{Si-ść£ğĳ, ă šăłęě łőńĺůěśšćőň śőśěďěľ łăęďőčő ĺğ ŋĺţ (ăšőňőć łřěňŋĺ£ ĺ ăğőšă). Ŕőŋ£šŋő, ůšő ěśńĺ ćąńĺğĺ Si{Si-ść£ğĺ őąŋăřşęĺćăěšś£ ěźě őďĺŋ ăšőň łřěňŋĺ£, šő šăłőľ ďěťěłš śšőĺš řăśśňăšřĺćăšĳ űěńĺłőň łăł ďćőľŋş¿ Si{Si-ść£ğĳ. Őďŋăłő ďń£ ŕřőśšőšż ŕőĺśłă ĺ őąőğŋăůěŋĺ£ ďěťěłšőć ŋă ŕěřćőň ¡šăŕě ďćőľŋă£ Si{Si-ść£ğĳ (ďěťěłš Si{Si{Si) řăśśňăšřĺćăńăśĳ łăł ďćă ŋěğăćĺśĺňżţ ďěťěłšă, łăęďżľ ĺğ

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 3 { 4 2011 łőšőřżţ ĺňěěš śřěďĺ ąńĺęăľÿěčő őłřşęěŋĺ£, ŕőňĺňő ăğőšă, ăšőň łřěňŋĺ£. Śőőšćěšśšćěŋŋő łăęďżľ ĺğ ŕőńşůěŋŋżţ ďěťěłšőć Si{Si őąőğŋăůăńś£ ůěšżřĳň£ ůĺśńăňĺ śńěďş¿źĺň őąřăğőň: n_{N1}n_{Si1}n_{N2}n_{Si2}, čďě n_{N1} ĺ n_{N2} { łőńĺůěśšćő ăšőňőć ăğőšă, ă n_{Si1} ĺ n_{Si2} { łőńĺůěśšćő ăšőňőć łřěňŋĺ£ ć ŕěřćőľ łőőřďĺŋăűĺőŋŋőľ śťěřě łăęďőčő ĺğ ăšőňőć Si, ťőřňĺřş¿źĺţ Si{ Si-ść£ğĳ.

Ŋă řĺś. 3 ŕřěďśšăćńěŋő ŋěśłőńĳłő ćĺďőć ďěťěłšőć, őąŋăřşęěŋŋżţ ć ŕőńşůěŋŋőľ ăňőřťŋőľ śšřşłšşřě.

Řĺś. 3. Ďěťěłšż, őąŋăřşęěŋŋżě ć ăňőřťŋőň ŋĺšřĺďě łřěňŋĺ£: Si{Si-ść£ğĺ (ă) ĺ ďćőľŋżě Si{Si-ść£ğĺ (b)

Ďń£ ŕřőśšőšż ąşďěň őąőğŋăůăšĳ ďěťěłšż ćĺďă 3031 + 3130 łăł 303130.

Łăł şęě ążńő śłăğăŋő, ŕőĺśł ďěťěłšőć ŕřőĺğćőďĺńś£ ŕřĺ ŕőřőčőćőň ğŋăůěŋĺĺ ďńĺŋż Si{Si-ść£ğĺ, řăćŋőň 2.5 A. Ďăŋŋă£ ćěńĺůĺŋă ążńă őŕřěďěńěŋă ĺğ śěřěďĺŋż ŕńăšő ŋă ŤŔŘ ďń£ řăśśšő£ŋĺľ Si{Si. Ŕřĺ şćěńĺůěŋĺĺ ¡šőčő ğŋăůěŋĺ£ ďő 2.6 A řěğłő ćőğřăśšăńő (ś 0 ďő ¸ 18%) łőńĺůěśšćő ŋăľďěŋŋżţ łőňŕńěłśőć 4040. Šěň ŋě ňěŋěě łőňŕńěłś 4040 ążń ĺśłń¿ůěŋ ĺğ řăśśňőšřěŋĺ£ śšăšĺśšĺłĺ ďěťěłšőć, š.ł. ć ďăŋŋőň śńşůăě řăğŋĺűă ňěęďş ďěťěłšőň ĺ ďćşň£ ŕřăćĺńĳŋő łőőřďĺŋĺřőćăŋŋżňĺ ăšőňăňĺ łřěňŋĺ£, śąńĺğĺćÿĺňĺś£ ďő 2.6 A, ůřěğćżůăľŋő şśńőćŋă ĺğ-ğă śĺńĳŋőčő řăğąřőśă řăśśšő£ŋĺľ Si{Si ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś łřĺśšăńńőň.

Ŕőńşůěŋŋżě řěğşńĳšăšż ŕőłăğăńĺ, ůšő, łăł ĺ śńěďőćăńő őęĺďăšĳ, śăňżň řăśŕřőśšřăŋěŋŋżň ďěťěłšőň (¸ 50% őš őąźěčő ůĺśńă ďěťěłšőć) £ćń£ěšś£ Si{ Si-ść£ğĳ ś ŕřăćĺńĳŋőľ łőőřďĺŋăűĺěľ (3030). Čőřăğďő ňěŋěě őęĺďăěňżň ĺ ĺŋšěřěśŋżň řěğşńĳšăšőň £ćń£- ěšś£ ŋăńĺůĺě ďćőľŋżţ Si{Si-ść£ğěľ (ďěťěłš Si{Si{Si ś řăğńĺůŋőľ łőőřďĺŋăűĺěľ ăšőňăňĺ ăğőšă) ć śşňňăřŋőň łőńĺůěśšćě ¸ 25% őš őąźěčő ůĺśńă ćőğŋĺłă¿źĺţ ć ăňőřťŋőľ śšřşłšşřě ďěťěłšőć. Śăňőľ řăśŕřőśšřăŋěŋŋőľ ňőďĺťĺłăűĺěľ Si{Si{Si-ść£ğĺ őłăğăńăśĳ ďćőľŋă£ Si{Si-ść£ğĳ őŕ£šĳ ęě ś ŕřăćĺńĳŋőľ łőőřďĺŋăűĺěľ (302130). Śšőĺš őšňěšĺšĳ, ůšő řăŋěě ďěťěłš Si{ Si{Si ŋĺłěň ŋě řăśśňăšřĺćăńś£ ć łăůěśšćě ńőćşÿłĺ ďń£ ŋőśĺšěńěľ ğăř£ďă ć ŋĺšřĺďě łřěňŋĺ£, ţőš£, łăł ążńő ŕőłăğăŋő, ¡šőš šĺŕ ďěťěłšőć ňőęěš śőśšăćń£šĳ ğŋăůĺšěńĳŋş¿ ůăśšĳ őš őąźěčő łőńĺůěśšćă ďěťěłšőć ăšőňŋőľ śšřşłšşřż ăňőřťŋőčő ŋĺšřĺďă łřěňŋĺ£.

Ć ďăńĳŋěľÿěň ĺňěěš śňżśń ŕřőćěśšĺ ĺŋďĺćĺďşăńĳŋőě ĺśśńěďőćăŋĺě łăęďőčő ĺğ őąŋăřşęěŋŋżţ ćĺďőć ďěťěłšőć. Őšďěńĳŋżľ ĺŋšěřěś ć śĺńş ŕőńşůěŋŋżţ řěğşńĳšăšőć ŕřěďśšăćń£ěš, łőŋěůŋő, ďćőľŋă£ Si{ Si-ść£ğĳ. Ć ŕěřćş¿ őůěřěďĳ śńěďşěš ćż£śŋĺšĳ ćőğňőęŋőśšĳ ńőłăńĺğăűĺĺ ¡ńěłšřőŋőć ĺ ďżřőł ŋă ĺğşůăěňżţ ďěťěłšăţ ĺ ć śńşůăě ŕőńőęĺšěńĳŋőčő řěğşńĳšăšă ŋăľšĺ ¡ŋěřčĺ¿ ńőłăńĺğăűĺĺ. Ĺśśńěďőćăŋĺě őąŋăřşęěŋŋżţ ďěťěłšőć ś šőůłĺ ğřěŋĺ£ ćőğňőęŋőśšĺ ńőłăńĺğăűĺĺ ŋőśĺšěńěľ ŋěŕőśřěďśšćěŋŋő ć śčěŋěřĺřőćăŋŋőľ ăňőřťŋőľ £ůěľłě ĺňěěš ňăńő śňżśńă ĺğğă ąőńĳÿőčő łőńĺůěśšćă Si{Si-ďěťěłšőć (¸ 10 ŋă őďŋş £ůěľłş). Šăłĺň őąřăğőň, ŋěőąţőďĺňő ŋăľšĺ ŕőďţőď, łőšőřżľ ďăćăń ąż ćőğňőęŋőśšĳ ćżďěńěŋĺ£ ć ňőďěńĺřşěňőľ ăšőňŋőľ śšřşłšşřě Si_3N_4 őšďěńĳŋżţ ¡łğěňŕń£řőć ďěťěłšőć łăęďőčő ćĺďă.

1. Y. Roizin, ONO Structures and Oxynitrides in Modern Microelectronics: Material Science, Characterization and Application, In book Dielectric Films for Advanced Microelectronics, Wiley, 2007.

2. V. A. Gritsenko and S. S. Nekrashevich, Microel. Eng. 86, 1866 (2009).

3. K. A. Nasyrov, V. A. Gritsenko, and Yu. N. Novikov, J Appl. Phys. 96, No 8 (2004).

4. S. Baroni, A. Dal Corso, S. de Gironcoli et al., http://www.pwscf.org/.

5. P. Giannozzi et al., J. Phys.: Condens. Matter 21, 395502 (2009); http://www.quantum-espresso.org.

6. CPMD V3.13, Copyright IBM Corporation. (1990-2008) and Copyright MPI fur Festkoerperpforschung Stuttgart (1995-2001).

7. W. L. Warren, J. Robertson et al., J. Appl. Phys.74, 4034 1993.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 3 { 4 2011